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NaCl型構造-と相転移する(例えば 〔1〕参照 )｡ 更に, これらの高圧相に関する電気抵
*)ToshinobuSOMA andHirokoKAGAYA






























するエバル トの方法を用いて,単位構造内に電荷 zl, Z2の2つの原子を含む系に対してE･はi
次式で与えられる｡
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ここで,平均電子間距離 rsは原子当りの体積 射 こ対するB｡-a2C/8-ao3/8-Z･如r3S
/3なる関係を用いて,格子定数と次の様に関係づけられる｡
rs- (石 ㌻ )1/3ao (7)
3
ここで,電荷 Zは原子当りの平均電荷を表わし, Z- (zl+Z2)/2 で与えられる.単位構造







7 - (1,1,1)∫α/4 (9)
ここで, ∫-1の場合がジンクブレンド型構造に, ∫-2がNaCl型に対応する｡(3),
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diamondor β-Sn(Ⅰ) β-Sn(ⅠⅠ) S.C.or
2;inc-blende NaC1
1.67085 1.77313(0.375) 1.77292(-0.274) 1.76012
(0.369
～0.374)
1.74419 1.83392(0.354) 1.81632(-0.243) 1.82788
(0.371
～0.382)
1.96419 2､.023'61(0.302) 1.98845(-0.171) 2.03115







果を Fig.9及び 10に示す｡このα′(♂)及びα′(∫)は電荷数 Z に依存せず, -α′(♂)は
♂-sn(Ⅰ)及び(Ⅱ)付近で極小を示さず,又,-α′(∫)は ∫- 1と∫- 2 で鞍部点になる｡
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らp-Sn(I)棉-の圧力誘起相転移に関する相転移移圧力 p t,相対体積 Bt/320,体積の飛
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〔30〕で研究され, RbとKの高圧 fcc相の可能性は,Yeremenkoと Zarochentsev〔16〕
Table2
Si GaSb
Gal. obs. Gal. obs.
Pt(GPa)Qt/OL 12.4′ヽ 13.2 16.0～ 16.5【26] 8.5～9.5 9.0【9]
12.0～1二う.0【27】
0.883～0.889 0.918〔9】 0.896～0.9040.903[9】
Aot(ch3/mol) 2.72～2.79 2.73【91 5.05～ 5.25 5.19[9】
AH(eV/atom.).0.359～0.429 0.56t91 0.223～0.278 0.22[9】







紘,我々は,Fig･13と 14にB/D｡に対応して, Si,GaSb,Rb及びCsに関する p-
sn(Ⅰ)相に相対的なp-Sn(Ⅱ)相のエネルギ一差 AE-EP-Sn(Ⅱ)-EP-Sn(I)を与え,こ
04 0.5 0,6 0/丁
皿′Q｡
Fig.13



















cal. obs. cal. obS.
ot/O o 0.481～0.490 0.615～0.621 0.601【28]
Ant/nt 0.014～0.017 0.012～0.014 0.010【28】
AH(eV/atom) 0.029～0.034 0.013～0.015 0.010t28]
fromfcctoB-Sn(II)
cal. obs. cal. obs.
Pt(GPa) 18.2.～19.7 20.0【4〕 4.11へノ4.33 4.3【3]
㌔/Ro 0.362～0.367 0.476～0.482 0.418【3]




p-Sn(Ⅱ)相-の直接的相転移を研究 し, Csに関して, fccからp-Sn(Ⅱ)相への実験
的な体積の飛び ABt/Btと遷移熱 AHの対応する値が近似的に0.143と0.198eV/｡t｡m と
なることを得,これらの値は Table3において我々が得たデータと匹敵しうる｡最後に,Si
とGaSbに関する高圧p-Sn(I)相のエネルギー最小値を与える軸比 C/aは,圧縮体積 B
/12｡に対して Fig･15に与えられる｡又, RbとCsの高圧p-Sn(Ⅱ)相のC/aは Fig.
16に示される｡Fig･15中のSiに関する点○ 〔9〕, GaSbに関する点● 〔9〕及び Fig.
16中のRbに関する点○ 〔4〕,Csに関する点● 〔3〕は実験値である｡ 軸比の体積依存
性は,♂-Sn(Ⅰ)とβ-Sn(Ⅱ)相の両方に関して感知される｡ 実験的に,軸比は, Rbに
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